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本論文は, 周期表の第一・第二・第三周期の原子, Liおよび Naクラスターと炭化水素分子, Ge・




第 1 章では, 周期表の第一周期から第三周期にある単原子を計算対象として, それらの電子状態
を電子運動エネルギー密度・電子ストレステンソル密度・電子テンション密度によって解析し, 特
徴を分析した. まず, この電子運動エネルギー密度は正定値ではなく負の値もとりうるように定義
されている量であり, そのゼロ面(electronic interface, S)によって原子の表面やコア領域・価電
子領域の良い定義を与えることが示された. 各原子の S の形状はそれぞれの電子配置から予想され
る対称性と一致しており, S の大きさは周期表の同じ周期では原子番号とともに減少し, 同じ族で
は原子番号とともに増加するという周期性が示された. 中性原子の外側の S と実験値である共有結
合半径は同じような周期性を示し, 前者の方がやや大きい値を示したが, これは S が孤立した原子
から計算された量であるのに対し, 後者は化合物内での原子間距離をもとにしているからであると
説明できる. 同様に, 外殻電子を取り去った陽イオンの S とイオン半径との間にも対応がつくこと
が見出された. さらに, 電子密度を電子運動エネルギー密度が正の領域で積分した量は各原子の電
子数の 70-90%程度になることが見出され, 外側の Sを原子の表面とみなすことを支持している. ま





し, その正の領域とルイス電子対形成が対応していることが見出された. また, 原子核付近の領域
では最大固有値が負となり, 原子核による安定化という解釈が検証された. 
第 2 章では, Li および Na クラスターと炭化水素分子の結合領域における電子ストレステンソル
密度の三つの固有値の符号と縮退度が, 共有結合性(正の最大固有値を持ち, 縮退していない)と金
属結合性（全て負の固有値で縮退している）の指標となりうる事を示した. まず Liクラスターを構





用いる事を提案し, Li・Na クラスターと炭化水素分子それぞれの化学結合に対して ラグランジュ




る. また, Li2に対し, 原子核間距離が十分に長い場合, 原子間には正の最大固有値が生じ, スピン 
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ドル構造を有する事を報告した. 
第 3章においては, 第 2章で得た知見, すなわちラグランジュ点での電子ストレステンソル密度










第 4章では, Ge, Sb, Teに対し, 結晶構造における電子状態を解析するために周期境界条件を課
した計算を行った. この結果として, 結晶構造においても, ラグランジュ点における電子ストレス




ある. bε(S)と bεは共に力の定数と強い正の相関を有しているが, bε(S)はより強い相関を持つこと
を見出した. 一方で, 化学結合の結合乖離エネルギーとの相関はいずれも強くない事を報告した. 
第 5章では, Bや Alといった原子を 1つだけドープした Gaクラスター(Ga12X, X=B, C, N, Al, Si, 
P, Ga, Ge, As)を計算の対象とし, これらの化学結合に対して電子ストレステンソル密度を用いた
研究を行った. この結果により, Ga12Xの化学結合は, Ge, Sb, Te原子同士の化学結合と同様に, 炭
化水素とアルカリ金属クラスターの中間的な傾向にある事が示された. この事は, Gaが一般的に半
金属とされるという結果と合致する. また, Gaクラスターの S上での領域化学ポテンシャルを計算
し, その値が小さい（負で絶対値が大きい）場所で水素吸着が起こりやすいことが見出された. こ
れは領域化学ポテンシャルの値が小さい領域が求電子性であることから理解される. 
 最後に第 6 章では, 非平衡定常状態にあるベンゼンジチオール分子を対象として, 電子の伝導に
おけるドライビングフォースであるローレンツ力と電子テンション密度を局所的な密度力として研













氏 名 埜 崎 寛 雄 
（論文審査の結果の要旨） 








やコア領域・価電子領域の良い定義を与えることを示した. （第 1章） 
2. Li および Na クラスターと炭化水素分子の結合領域における電子ストレステンソル密度の三
つの固有値の符号と縮退度が, 共有結合性(正の最大固有値を持ち, 縮退していない)と金属結合
性（全て負の固有値で縮退している）の指標となりうる事を示した. 次に, Ge・Sb・Te 原子間に
結合を持つ化合物と Ga クラスターの固有値のパターンが, 共有結合と金属結合のパターンの中間
的なものであることを示し, それらの元素が従来半金属に分類されていることと合致することを
見出した. （第 2・3・4・5章） 
3.電子ストレステンソル密度の三つの固有値の和からエネルギー密度が定義されるが, 結合領
域におけるエネルギー密度を用いて定義される結合次数と, その結合の力の定数とが強い相関を





電子テンション密度がローレンツ力と拮抗することを実証した. （第 6章） 
以上, 本論文は様々な原子分子系に対して電子ストレステンソル理論に基づく密度
量を用い , それらの電子状態を理論的に解析する手法の有用性を示したものである .
この結果は学術上・実用上寄与するところが少なくない. よって , 本論文は博士 (工
学)の学位論文として価値あるものと認める. また, 平成 28 年 2 月 22 日, 論文内容と
それに関連した事項について試問を行い , 申請者が博士後期課程学位取得基準を満た
していることを確認し, 合格と認めた. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
